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E munka keretében a gyengén kötött és a nem kötött magzikai néhánytest-rendszerek le-
írási módszereit tökéletesítjük és alkalmazzuk magzikai, atomzikai és kondenzált rendszerek -
zikájához tartozó feladatok megoldására. A legkönnyebb magok és az ütközéseik során kialakuló
rendszerek néhánytest-rendszerek. A nehezebb atommagok ugyansak néhánytest-rendszerekként
foghatók föl, ha néhány nukleonsomóra könnyen felbonthatók, miközben a legfontosabb nukleon-
somók maguk is néhánytest-rendszerek. A magzikai néhánytest-rendszerek leírására kifejlesztett
módszereinket azonban atom- és molekulazikai objektumok leírására is használjuk, s®t szilárd
testekben létrehozható zárványok is tanulmányozhatók hasonló leírásmódokkal. A kvantummeha-
nikai módszereknek a molekuláris elektronikára kifejlesztett változata is hasonló gyöker¶.
Különféle munkáink között összekot® kapos, hogy gyakran különös gyelmet fordítunk a nem
kötött rendszerek rezonaniáira. Módszereink nagy része rezonaniaállapotok leírására lett kifej-
lesztve, vagy egyéb állapotok olyan leírását teszik lehet®vé, amelyben a rezonaniák mint bázisele-
mek játszanak szerepet.
A most áttekintend® munka a T029003. sz. OTKA-program egyenes folytatása, és a ikkek
között van kett®, amelyen a T029003. sz. szerepel, mert a beküldés pillanatában az új szám még
nem volt ismeretes.
I. Néhánytest-feladatok
1. A stohasztkus variáiós módszer alkalmazásai
Néhány nukleon és nukleonsomó kötött állapotainak leírására fejlesztettük ki a 90-es évek
közepén a korrelált Gauss-bázisos stohasztkus variáiós módszert. A korrelált Gauss-bázis
olyan Gauss-függvényekb®l épül fel, amelyekben a négyzetes kitev® helyén valamilyen relatív
koordináták pozitív denit kvadratikus formái állnak. Az antiszimmetrizálás ellenére az ilyen
függvényekkel majdnemminden mátrixelem analitikusan végigszámolható. A korrelált Gauss-
bázis nem ortogonális, és elemeit élszer¶ stohasztikus módszerrel megválasztani. Így er®sen
korrelált rendszerek is viszonylag kis bázissal is majdnem egzaktul leírhatók.
A) Nagy összefoglaló ikk született a Physis Reports . folyóirat számára Coulomb-
néhánytest-rendszerek stabilitásáról.
B) Két- és háromdimenziós félvezet® kvantumpettyekben található töltött exitonokat mo-
delleztünk Coulomb-háromtest-rendszerként, és rezonaniáikat lokalizáltuk korrelált
Gauss-bázisos stohasztikus variáiós módszerrel és komplex skálázással. Kiderült, hogy
a rezonaniák valószín¶leg meggyelhet®k kísérletileg, és hogy a kételektronegylyuk-
rendszerek viselkedése kevéssé, az egyelektonkétlyuk-rendszereké viszont er®sen függ a
dimenziószámtól.
C) A (kötött állapoti) stohasztikus variáiós módszert a pozitron-hidrogén (e
+
H) rend-
szer rezonaniaállapotaira alkalmaztuk a koordináták komplex skálázásával, ami a re-
zonania hullámfüggvényét négyzetesen integrálható függvénnyé transzformálja. L = 0
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kvantumszámú rezonaniákat írtunk le. Az elektron-proton, pozitron-proton és elektron-
pozitron korreláiós függvények meghatarozásával azt vizsgáltuk, a három részeske ho-
gyan rendez®dik el az egyes állapotokban. Megmutattuk, hogy az n = 2-es küszöbhöz
legközelebb lév® rezonania, habár dönt®en H+e
+
klaszterizáiót mutat, tartalmaz (1s)-
pozitrónium+proton-szer¶ komponenst is.
2. A FagyejevMerkurjev-módszer alkalmazásai
A három töltött részeske kvantummehanikai tárgyalásának FagyejevMerkurjev-módszere
a konguráiós térbeli Fagyejev-egyenleteken alapszik, és a megoldást a hosszú hatótávú
kölsönhatási tagok sajátos kezelése teszi lehet®vé.
A) A Coulomb-háromtest-probléma egzakt tárgyalásának FagyejevMerkurjev-egyenleteire
az utóbbi években bevezettünk egy hárompoteniálos formalizmust. A Colomb-
háromtest-probléma másik forgalomban lev® megoldása Sasakawa és Sawada nevéhez
f¶z®dik. A két formalizmust sikerült egymással analóg formára hozni, amelyben a kü-
lönbség pontosan látható, és a SasakawaSawada-típusú megoldást a korábban általunk
kifejlesztett szeparábilis kifejtéssel el®állítani. (A szeparábilis kifejtés során poteniálo-
kat kell nemlokális szeparábilis tagok teljes rendszere szerint kifejteni.) Így a két megol-
dást egymással össze tudtuk hasonlítani. Kötött és szórási állapotokra vett példák azt
mutatják, hogy a két módszer  mint a szeparábilis sorfejtés és mint a pariális hullá-
mok szerinti sorfejtés rendjének függvénye  ugyanahhoz a numerikus értékhez tart, de
a FagyejevMerkurjev-számítások gyorsabban konvergálnak.
B) A Coulomb-háromtest-feladat FagyejevMerkurjev-integrálegyenettekkel való kéttest-
küszöb fölötti megoldásával mód nyílik a probléma természetrajzának felderítésére. A
két elektron és egy pozitron együttesében fellelhet® S-hullámú rezonaniákat tanulmá-
nyoztuk. Megtaláltuk az összes ilyen ismert rezonaniát s amellett a kéttest-küszöbökhöz
tapadó nagyszámú új rezonaniára leltünk. A rezonaniákat az S-mátrix-pólusuk révén
azonosítottuk. A küszöbnél s¶r¶söd® sok rezonania arra utal, hogy valójában végtelen
sok rezonaniáról van szó. Az a sejtésünk, hogy a vonzó Coulomb-poteniált is tartal-
mazó Coulomb-háromtest-feladat általános tulajdonságára bukkantunk. Ezt az a tény is
alátámasztja, hogy a hidrogánatom+elektron rendszerben korábban úgy találtuk, hogy
a szórási hatáskeresztmetszet gyorsan oszillál.
C) A két elektron és egy pozitron együttesében a kéttest-küszöbökhöz tapadó nagyszámú új
rezonania természetét vizsgáltuk. Úgy találtuk, hogy a komplex energiasíkon szabályos
egyenes mentén rezonaniapólusok sorakoznak a magasabb küszöbökhöz tapadóan is.
Ezzel meger®södött az a hipotézis, hogy a jelenség valóban a Coulomb-háromtest-feladat
általános tulajdonsága, és hogy a rezonaniahelyek végtelen sorozatokat alkotnak, ame-
lyek a küszöbhöz konvergálnak. Küszöb körüli állapottorlódást kéttest-problémában
hosszú távú vonzó er® okozhat, és a háromtest-rendszerben talált jelenséget ilyen ef-
fektív kéttest-rendszer segítségével érthetjuk meg. Két lehetséges magyarázatot vizsgál-
tunk: a harmadik részeske okozta nagy hatótávú polarizáiót és a Jemov-hatást. Mivel
az elektron-pozitron rendszer 1-es f®kvantumszámához tartozó küszöbnél a polarizáió
rövid hatótávú, ám mégis vannak rezonaniák, a Jemov-hatást tartjuk valószín¶bbnek.
D) A proton+deuteron rendszert írtuk le a Doleshall-féle nemlokális kéttest-poteniállal a
háromtest-küszöb alatt. Az eredmény jó: nem rosszabb, mint a háromtest-er®t szükség-
szer¶en tartalmazó lokális poteniálos leírás.
E) A
12
C somómodellje három alfa-részeskét foglal magában. Az alfa-alfa poteniálok azon-
ban többnyire impulzusmomentum-függ®k, és nem tudják az alfa+alfa+alfa rendszert
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jól leírni. A felel®sséget rendszerint háromtest-er®kre hárítják. Mi azonban az inverz
két- és háromalfa-probléma megoldásával megalkottunk egy olyan impulzusmementum-
független lokális alfa-alfa poteniált, amely egyszerre írja le korrektül a két rendszert.
Igaz, a poteniált nem a Shrödinger-egyenletbe, hanem az ún. halszálkás modellbe
illesztettük be. A nukleon-nukleon kölsönhatásból ugyanis az alfák közötti kölsön-
hatásra levezethet® poteniál a Pauli-elv miatt valójában nemlokális, és a halszálkás
modell a nemlokalitást különválasztva, optimális módon építi be a két- és a háromtest-
modellbe. Az alfa+alfa rendszer alapállapoti rezonaniaenergiáját, a 0, 2 és 4 impulzus-
momentumú fázistolást, az alfa+alfa+alfa alapállapoti energiáját és a 0
+
spin-paritású
gerjesztett állapoti rezonania energiáját ugyanaz a poteniál képes leírni. Ez az eljá-
rásnak és a halszálkás somómodellnek is nagy sikere.
II. Csomóképz®dés atommagokban
Az atommagok bomlása és reakiói azt mutatják, hogy sok magállapot jó közelítéssel kisebb
nukleonsomók állapotaiból épül fel. Korábban soportunk néhány tagja kiderítette, hogy a so-
mókból való felépíthet®ség összefügg a magállapotok, a fragmentumállapotok és a fragmentumok
közötti relatív mozgás szimmetriájával. 20042008 között elmélyítették az ezen összefüggésre vo-
natkozó ismereteket.
1. Megvizsgáltuk, hogy az atommagok somósodása (klaszterizáiója) hogyan függ a kvadrupólus
deformáiótól. Kiderítettük, milyen kétklaszter-konguráiók valószín¶ek egy mag alapál-
lapotában (mely rendszerint közel gömbszimmetrikus), továbbá szuper- és hiperdeformált






Cf esetét vizsgáltuk meg.
A vizsgált magállapotokhoz az U(3) soport egy-egy reprezentáióját rendeltük, és ezt pró-
báltuk felépíteni a különféleképpen kettéosztott mag részrendszereit és ezek relatív mozgását
jellemz® reprezentáiókból. A különböz® somókat alkotó nukleonok (is) megkülönböztethe-
tetlenek, tehát a Pauli-elv vonatkozik rájuk. A Pauli-elvnek a somók közti kiserél®désre
vonatkozó el®írásait az U(3) kvantumszámok kombinálásakor vettük gyelembe. A könny¶
magokra a valódi (a harmonikus oszillátor-problémában és az Elliott-modellben is fellép®)
U(3) szimmetria alkalmazható, a nehéz magok esetére pedig a kvázidinamikai (vagy eektív)
U(3) szimmetria. Az egy-egy állapothoz rendelhet® U(3) kvantumszámok pontosan megfelel-
tethet®k az állapot kvadrupólus deformáltságának.
Úgy találtuk, hogy a különféleképpen deformált állapotok jól meghatározott somópárokból
rakhatók össze. Az enyhén deformált alapállapot er®sen aszimmetrikus párokból, a hiperde-
formált állapot közel szimmetrikus pár(ok)ból, a szuperszimmetrikus pedig köztes aszimmet-
riájú párokból. Az eredményeket energetikai megfontolásokkal vetettük egybe. Ez utóbbit
részben a kötési energiákra alapozva végeztük, részben a két somó közti poteniál segít-
ségével. Ezek a vizsgálatok több somóból felépül® állapotokra is kiterjeszthet®k, és három
klaszterre tagozódó számos magállapotra ezt meg is tettük. Preferált konguráióknak azok
mutatkoztak, melyek a valószín¶ kétsomó-állapotokat is el® tudják állítani.
2. Szomszédos atommagok elektromágneses átmeneteinek és nukleonátadási reakióinak valószín®-
ségét határoztuk meg egységesen az általunk korábban bevezetett klaszter-szuperszimmetria
alapján. A szuperszimmetria bozonokból és fermionokból álló különféle rendszereknek lehet
a tulajdonsága. A magzikai szuperszimmetria gyelemre méltó sajátossága, hogy érvényes-
ségét kvantitatív módon tudjuk kísérletileg ellen®rizni. A magzikai szuperszimmetria érvé-
nyességét el®ször magok kvadrupólus kollektivitásával kapsolaban vetették fel. Az esetben a
bozonok a kvadrupólus rezgés fononjai, a fermionok pedig nukleonok. Az általunk bevezetett
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szuperszimmetria a dipólus mozgáshoz kapsolódik. Ilyen mozgást végez egymáshoz képest
két nukleonsomó. Az újfajta szuperszimmetriát közelít®leg szintén érvényesnek találtuk.
3. Dinamikai és kvázidinamikai szimmetriák
A) A soknukleon-rendszer kölsönhatását jellemz® dinamikai szimmetria közelít®leg érvé-





B) A kvázidinamikai szimmetriáknak a magzikai klaszterizáiókban játszott szerepét
részletesen vizsgáltuk. (Egy szimmetriát kvázidinamikainak nevezünk, ha az energia
sajátérték-egyenletében szerepet játszik, holott sem a Hamilton-operátor, sem saját-
vektorai nem szimmetrikusak.) Algebrai klasztermodellekben két egzaktul megoldható
határeset van: a merev rotor esetének megfelel® U(3) szimmetria és a puha vibrátornak
megfelel® O(4) szimmetria. Az általános eset a két határeset között van. Az U(3)-ról
megmutattuk, hogy kvázidinamikai szimmetriaként megmarad általános esetben is, és
ezt az sem befolyásolja, hogy a Pauli-elv gyelembe van-e véve. A kvázidinamikai U(3)
szimmetria érvényes nehéz magok somóállapotaira is. Ez lehet®vé teszi a Pauli-elv kö-
zelít® gyelembevételét nehéz magok algebrai somómodelljében is.
4. Csomómodellekben tárgyaltuk a kvantumrendszerek fázisait és fázisátmeneteit. Az atommagok
legközönségesebb makroszkopikus modellje a seppmodell, és ezért a magok anyagát folya-
déknak lehet tekinteni. A folyadékkép mikroszkopikus megfelel®je a héjmodell. Könny¶ neut-
rongazdag magokban el®fordul, hogy alfa-somók molekuláris együttese merev képz®dmény-
ként (pl. egyenl®oldalú háromszögként) viselkedik, mert a neutronok stabilizálják a rendszer
alakját. Az ilyen merev szerkezetet pedig szilárd fázishoz hasonlíthatjuk. Alfa-részeskékb®l
felépíthet® magok bozonkondenzátumszer¶ állapotai pedig gáz fázishoz hasonlóan viselked-
nek. Ez a nyelvezet szemléletesen leírja a somósodásra hajlamos könny¶ magokat.
III. Rezonaniák atommagokban
1. Rezonaniák elmélete
A) Az Atomki Elméleti Fizikai Osztálya még a 70-es években, Gyarmati Borbála vezetésével
kezdett olyan magszerkezeti leírási módszereket tanulmányozni, amelyekben az energiát
komplexnek tekintették. Ahogyan Tore Berggren 1968-ban megmutatta, ez nem pusz-
tán tehnikai fogás, hanem a kvantummehanika egyfajta kiterjesztése. Ha a bázisban
szerepl® energiakontinuumot a komplex energiasíkba torzítjuk, olyan bázist nyerhetünk,
amelyben a rezonaniák mint komplex energiájú diszkrét állapotok szerepelnek. A rezo-
nania hullámfüggvénye (a Gamow-hullámfüggvény) azonban végtelenben divergál, ami
speiális bánásmódot kíván. Bohmnak és munkatársainak kés®bb sikerült a kvantumme-
hanika kiterjesztését matematikailag megalapozni a rigged Hilbert-terek elméletében
szerepl® Gelfand-triplet fogalmának a segítségével. Err®l részletes összefoglaló ikkünk
jelent meg.
B) A komplex energiás leírásmódnak bizonyos értelemben alternatívája az atom- és moleku-
lazikában bevezetett komplex skálázás, amelyet a magzikában mi honosítottunk meg
1980 táján. A komplex skálázás  vagy más néven komplex energiasíkba való beforgatás
 olyan transzformáió a rendszer Hamilton-operátorán, amely a kötött állapotokat és
a rezonaniákat helyben hagyja, de a rezonania-hullámfüggvényeket négyzetesen integ-
rálhatóvá teszi, a folytonos kontinuumot pedig egy komplex síkbeli egyenesbe forgatja.
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C) Izgalmas kérdés a Berggren-bázist használó közelítés és a komplex skálázás kapsolata.
Az izobár analóg rezonaniákat fenomenologikusan leíró satolt Lane-egyenletek meg-
oldására mindkét módszert alkalmztuk, és ezen az egyszer¶ példán megmutattuk, hogy
mindkét mószer pontosan adja a rezonania komplex energiáját. Emellett ez a komp-
lex energia egybeesik a valós tengelyen számolt S-mátrix egypólus-közelítéssel illesztett
pólushelyével. A Berggren-bázis használata azért el®nyösebb, mert az igazi rezonania-
hullámfüggvényb®l a mag szerkezetére vonatkozó informáió közvetlenebb módon olvas-
ható ki.
D) Nemzetközi m¶helykonferenián emlékeztünk meg az alapvet® Berggren-ikk megjelené-
sének 40. évfordulójáról. Itt négy el®adásban foglaltuk össze a témához való jelent®s
hozzájárulásunkat.
A rezonaniafogalmat a soport praxisában két összefüggésben szoktuk alkalmazni: mint
leírandó zikai állapotokat és mint a leírás eszközeit.
2. Bomló állapotok leírása
A) A protonelhullatási vonalon túli magoknak már az alapállapotuk is bomlik. A
141
Ho mag
protonkibosátással járó bomlását egy olyan törzs+proton modellben írtuk le, amely-
ben a törzs alapállapoti rotáiós sávja mellett a dinamikus triaxiális deformáiót jelent®
ún. gamma-vibráió is jelen van. Számításaink azt mutatják, hogy ennek az új sza-
badsági foknak a gyelembevétele nem javítja a kísérleti eredményekkel való egyezést.
Azért, hogy a triaxiális esetre is el tudjuk végezni a törzs nagyszámú állapotához tartozó
nagyszámú satornát tartalmazó satolt satornás számolásainkat, új módszert kellett
kifejlesztenünk, amely a harmonikus oszillátoros bázison való sorfejtés és az R-mátrix
elmélet ötvözéséb®l jött létre.
B) A harmonikus oszillátoros R-mátrix-módszert egyébként egy egyszer¶bb esetre össze-
hasonlítottuk a satolt egyenletek direkt megoldásával (mint egzakt megoldással) és
egy Berggren-féle Gamow-függvényes sorfejtéses megoldással. A Berggren-bázis eleve
tartalmazza a bomlékonyságot, így széles rezonaniákra természetesen az egzakt ered-




Ho alkalmat adott annak a vizsgálatára is, hogy a héjszerkezet mennyiben módosul
a protonelhullatási vonal környékén. A magok héjszerkezete er®sen módosul a neut-
ronelhullatási vonal mentén. Hasonló változásokat a protonhéjak szerkezetében er®sen
protontöbbletes magokban még nem észleltek. Azonban az eektív nukleon-nukleon köl-
sönhatás er®sen megváltozik, különösen a tenzortag, s ennek következtében a nukleonra
ható átlagos tér spin-pálya poteniál is. A
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Ho alap- (7/2−) és izomer (1/2+) állapotai-
nak protonkibosátással járó bomlását vizsgáltuk elméletileg, társszerz®ink kísérletéhez
kapsolódva. Megvizsgáltuk azt is, milyen valószín¶séggel vezet a bomlás a
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Dy-nak az
alap- és egy gerjesztett állapotára. A modellbeli
141
Ho tulajdonságai jelent®sen függnek
a mag alakjától. HartreeFokBogoljubov- (HFB) számolásaink nagyobb β2 deformá-
iót jósolnak, mint a korábban általunk használt véges hatótávú er®n alapuló seppes-
kemodell. Az új deformáiós paraméterekkel és deformált spin-palya kölsönhatással
eredményeink sokkal jobban egyeznek a kísérlettel, mint korábbi eredményeink.
3. Rezonaniaállapotok mint a magszerkezeti leírás eszközei
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A) Egy gömbszimmetrikus poteniálprobléma antikötött állapotának nevezzük a
Shrödinger-egyenlet olyan diszkét megoldását, amely az origóban reguláris, ám
aszimptotikusan az exponeniálisan sökken® pariális megoldás együtthatója nulla
(tehát exponeniálisan növekszik). Az ilyen állapot természetesen nem zikai állapot,
de holléte befolyásolja a szórási képet, és a Berggren-bázisba bevehet®. Az antikötött






Ni atommagokra. A neutronglóriás
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Li atommag els® gerjesztett állapotáról
úgy találtuk, hogy a p
2
konguráiónak van benne nagy súlya.
B) Rezonaniaállapotok párkölsönhatásban játszott szerepét igyekeztünk felderíteni. Nem-
kötött állapotok betöltését is megenged® nukleáris szupravezet®állapotokat állítottunk
el® BardeenCooperShrieer- (BCS-) közelítésben Berggren-féle egyrészeske-bázist
használva. Ebben a szokásos kötött állapotok mellett rezonania- és kontinuumállapo-




Ni-re végzett számítások a rezonáns járulékot
nagynak adják. Az energiahézag a párer® rezonaniákat is tartalmazó bázisban vett
mátrixelemeib®l számolható, ezért a kvázirészeske-energiák természetesen komplexek.
Vizsgáltuk, hogy a kvázirészeske-energiák képzetes része megadja-e a rezonaniák szé-
lességét. Azt kaptuk, hogy az eredmény sak addig értelmezhet® zikailag, amíg a kvá-
zirészeskék lyuktartalma elég kisi. A nem rezonáns kontinuum járulékát általában
kisinek találtuk.
C) Óriás atommagra alkalmazott SkyrmeHartreeFok-féle önkonzisztens modellb®l véges
magra levezezett seppmodell-paraméterek meghatározásához járultunk hozzá a sepp-
modell Sztrutyinszij-féle héjkorrekiójának a spektrum folytonos részétis gyelembe vev®
kiszámításával.
D) A rezonaniák leírására elterjedt komplex skálázásos módszert ütközési jelenség leírására
használtuk. E régi leírási módszert 1997-ben fedezték fel újra ütközésekre. Hosszú ha-
tótávolságú poteniálok esetére is alkalmazták, de sak küls® komplex skálázás nev¶
változatát. A küls® komplex skálázás során a koordináták komplex kiforgatását sak
egy küls® tartományban végzik el, de többrészeske-rendszerekre a konguráiós tér
ilyen szétválasztása rendkívül kényelmetlen. Mi megmutattuk, hogy a szokásos (uni-
form) komplex skálázással is megoldható a szórási probléma, még akkor is, ha hosszú
hatótávolságú Coulomb-kölsönhatás van jelen, s így a küls® skálázást kiküszüböltük.
A módszer lényege az, hogy a szórást leíró radiális Shrödinger-egyenlet aszimptotikus
megoldását ismerve a pariális hullámnak a síkhullámtól származó tagját leválasztjuk,
és a tisztán kifutó aszimpotikájú maradék tagra inhomogén diereniálegyenletet ve-
zetünk le. Ennek a forrástagja a síkhullámtag lesz. Az inhomogén egyenletet komp-
lex skálázással tetsz®leges négyzetesen integrálható bázison megoldhatjuk. A megoldás
komplex inhomogén lineáris egyenletrendszerre vezet. A módszert el®bb poteniálprob-




He Lane-modellben megmutattuk, hogy
satolt satornákra is m¶ködik. Szeretnénk ezt az új eljárást a Coulomb-háromtest-
szórási folyamat leírásában is felhasználni.
E) Az állapots¶r¶ségnek nevezett mennyiséget a kontinuumra általánosítottuk. A konti-
nuum állapots¶r¶sége a (folytonos energiatartományban) ütköz® rendszernek az ütközés
következtében beálló késleltetésével arányos, tehát a kontinuum rezonaniaszerkezetét
tükrözi. Korábban L2-függvényeket és egy simítási eljárást használtunk, most komplex
skálázást.
F) A nukleáris poteniál általánosan használt WoodsSaxon-féle alakja a magfelületen túl
lassan sökken, s emiatt a széles rezonaniák energiája numerikusan bizonytalan. Java-
soltunk egy véges hatótávú alakot, és ennek paramétereit illesztettük a WoodsSaxon-
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poteniál tipikus paramétereihez. Az új poteniál az origót kivéve akárhányszor foly-
tonosan diereniálható (ott is, ahol nullává válik), er®sen hasonlít a WoodsSaxon-
potenialra, kivéve az elt¶n® nyúlvány tartományában, és a kötött állapoti spektruma
is nagyon hasonló.
IV. Molekuláris elektronika
A molekuláris elektronika mindenekel®tt egy olyan kvantummehanikai bázist kíván, amely a sok
atomból álló rendszer leírására optimális. Módszerünk széles körben használható, úgyhogy
jelent®sége a pályázatunkban megfogalmazott feladaton messze túlmegy.
1. A módszer lelke egy Lagrange-bázis, amelyben a név a Lagrange-interpoláióra utal. A bázis-
függvény egy ráshoz van rögzítve, és minden ráspontban Lagrange-interpoláióra van opti-
malizálva. Az interpoláió abszisszái (diszkretizáiós pontjai) egy súlyfüggvény által megha-
tározott Gauss-kvadratúra pontjai, ami az integrálást optimalizálja. A Lagrange-bázis teljes,
elemei pedig analitikus formában vannak adva, térben lokalizáltak és ortonormáltak. Így a
numerikus integrálás pontos. E bázisfüggvények kardinális függvények: az i-edik függvény
elt¶nik minden diszkretizáiós pontban, kivéve az i-edik pontotmindazonáltal a függvények
folytonosak. A kardinalitás következtében a hullámfüggvény valamely ráspont köré entrált
báziselemhez tartozó sorfejtési együtthatója, amit variáiósan szoktunk meghatározni, nem
más, mint magának a hullámfüggvénynek az értéke a ráspontban. Ugyansak a kardinalitás
következménye, hogy a poteniálisenergia-mátrix diagonális. A kinetikus energia mátrixele-
mei analitikus vagy numerikus integrálással könnyen kiszámolhatók. A számítási munka az
atomok számával arányos. A rás egy leképezéssel a probléma természetéhez idomítható.
A numerikus eredmények azt mutatják, hogy a megoldásfüggvény rendkívül gyorsan konver-
gál; lényegesen hatékonyabb, mint a végesdierenia-módszerek vagy a hagyományos síkhul-
lám bázisos módszerek. A számítási id® az atomok számával arányos. E jó tulajdonságokban
fontos szerepet játszik az, hogy a Hamilton-mátrixnak nagyon kevés nem nulla eleme van.
2. A sokelektron-rendszerek s¶r¶ségfunkionálos leírásmódjára való alkalmazott Lagrange-
függvényes közelítés részletes kritikai áttekintését adtuk, számos példával. A néhány legalsó
sajátállapotot a Fermi-féle operátorkifejtési módszerrel határoztuk meg, és összehasonlítottuk
az iteratív konjugált gradienses módszerrel és az alternatívaként kifejlesztett szuperdobozos
módszerrel.
3. Olyan módszert dolgoztunk ki, amely a nanoelektronikai eszközön átfutó áramot mint zárt
rendszert tekinti, abban az értelemben, hogy a szórási határfeltétel helyett egy-egy ima-
ginárius poteniállal jellemzett forrás és nyel® szerepel benne. A vezetési feladat így egy
kvantummehanikai sokelektronos feladat megoldására redukálódik, amelyre a s¶r¶ségfunk-
ionálos módszert használtuk Lagrange-bázissal. A módszert aranyatomok közé zárt ditiol-
benzol molekulára és alumíniumelektródák közé fogott szén-nanos®b®l készült térvezérléses
tranzisztorra alkalmaztuk. El®ször sikerült a bázisdimenzió függvényében konvergens ered-
ményeket kapni nanoelektronikai rendszerekre. Az eredmények kvalitatív egyezést mutatnak
a kísérletekkel, de a kísérletileg és az elméletileg vizsgált nanoeszközök azonossága nins
bizonyítva.
További munkáiban munkatársunk, Varga Kálmán messze jutott a pályázatban kijelölt úton, de
az utóbbi két évben már nem vette igénybe az OTKA-támogatást. Ez annak a ténynek a
következménye, hogy professzori kinevezést kapott a Vanderbilt Egyetemen, és kutatásait
teljes mértékben oda helyezte át.
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